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452"/-/,%N฀ UUSIN฀ VERSIO฀ ASENNETTIIN฀ ËSKETTËIN฀ )"-3#�LLE฀
SEKË฀UUDELLE฀ALUSTALLE�฀3EPELILLE�฀452"/-/,%฀ON฀KVANTTIKEMI

AN฀OHJELMISTO�฀JONKA฀PERINTEISET฀VAHVUUDET฀OVAT฀OLLEET฀(ART

REEn&OCK฀JA฀TIHEYSFUNKTIONAALIMENETELMIEN฀�$&4	฀TEHOKAS฀
IMPLEMENTAATIO�฀-YÚS฀ALEMMAN฀TASON฀KORRELOIDUT฀AALTOFUNK

TIOMENETELMËT฀KUTEN฀-0�฀JA฀##�฀OVAT฀JO฀JONKIN฀AIKAA฀KUU

LUNEET฀PAKETTIIN�฀

!RTIKKELISSA฀KËYMME฀LYHYESTI฀LËPI฀UUDEN฀VERSION฀SISËLTËMIË฀
PËËUUTUUKSIA�

s฀MARIJ-DFT฀฀RINNAKKAISTETTU�฀.K�฀PUHTAILLA฀$&4
FUNK

TIONAALEILLA฀ LASKEMINEN฀ ON฀ 452"/-/,%LLA฀ ERITYISEN฀
NOPEAA�฀ 4ËTË฀ VIELËKIN฀ TEHOKKAAMPI฀ ON฀ MULTIPOLI

KIIHDYTETTY฀ VERSIO฀ 2)
$&4�STË�฀-!2)*
$&4�฀ %RITYISESTI฀
KOOKKAILLE฀ SYSTEEMEILLE฀-!2)*
$&4฀ VOI฀ OLLA฀ HUOMAT

TAVASTI฀NOPEAMPI฀KUIN฀2)
$&4�
s฀NumForce฀ TOIMII฀ KUNNOLLA฀ RINNAKKAISESTI�฀ .UMEERI

SIA฀)2
SPEKTREJË฀NOPEASTI�
s฀RI-CC2 JA RI-MP2฀ RINNAKKAISTETTU�฀ .YT฀ NËITËKIN฀ VOI

DAAN฀AJAA฀TEHOKKAASTI฀USEALLA฀PROSESSORILLA�
s฀ECP
PSEUDOPOTENTIAALIT฀G
PROJEKTIOIN�฀.YT฀ESIM�฀ LAN

TANIDIEN฀KËSITTELY฀ON฀MAHDOLLISTA฀452"/-/,%SSA�฀AINA

KIN฀JOSSAIN฀MËËRIN

452"/-/,%N฀ PERUSKËYTTÚË฀ EI฀ TËSSË฀ KËSITELLË�฀ 6UODEN฀ ����฀
AIKANA฀ ON฀ KUITENKIN฀ SUUNNITTEILLA฀ 452"/-/,%
KURSSI฀ SEKË฀
ALOITTELIJOILLE฀ETTË฀PIDEMMËLLE฀EHTINEILLE�฀#3#�N฀452"/-/,%

SIVUSTOLTA฀LÚYTYY฀MYÚS฀AIKAISEMPAA�฀NOVIISEILLE฀SUUNNATTUA฀
KURSSIMATERIAALIA�

IBMSC:n ja Sepelin erot ja yhtenäisyydet

452"/-/,%฀���฀LÚYTYY฀SIIS฀SEKË฀)"-3#�LTË฀ETTË฀3EPELILTË�฀/HJEL

MAN฀KËYTTÚ฀POIKKEAA฀HIEMAN฀RIIPPUEN฀KONEESTA�฀-OLEMMIS

SA฀KUITENKIN฀452"/-/,%N฀INTERAKTIIVINEN฀KËYTTÚ฀ALUSTETAAN฀
KOMENNOLLA
฀ use turbo58

4ËMËN฀JËLKEEN฀ESIMERKIKSI฀ALUSTUSOHJELMA฀define฀ON฀KËYTÚS

SË�฀452"/-/,%
SPESIFISET฀TIEDOSTOT�฀control฀JA฀KUMPPANIT�฀TOIMI

VAT฀MELKEIN฀ILMAN฀MUUTOKSIA฀MOLEMMISSA฀KONEISSA�฀-IKËLI฀
SIIRTËË฀TIEDOSTOJA฀KONEIDEN฀VËLILLË�฀PITËË฀KUITENKIN฀MUISTAA฀
$parallel_platform฀RIVIN฀POISTAMINEN฀CONTROLISTA�฀MUUTOIN฀RIN

NAKKAISAJO฀ON฀TEHOTTOMAMPAA�
฀
%RËAJOTIEDOSTOT฀JA฀NIIDEN฀JONOONLËHETTËMISKËYTËNNÚT฀OVAT฀
KUITENKIN฀KONESPESIFISIË�฀JONOJËRJESTELMIEN฀OLLESSA฀ERILAISET�฀
#3#�N฀452"/-/,%
SIVUSTOLTA฀LÚYTYY฀ESIMERKKEJË฀ERËAJOTIEDOS

TOISTA�฀

+ONEIDEN฀VËLILLË฀ON฀MYÚS฀TOINEN฀ERO�฀RINNAKKAISISSA฀452"/

-/,%
AJOISSA฀ )"-3#�LLË฀ON฀PAKKO฀AINA฀VARATA฀YKSI฀PROSESSI฀
ENEMMËN฀KUIN฀MITË฀OHJELMA฀VOI฀KËYTTËË�฀ELI฀TYÚSKRIPTISSË฀
PITËË฀ASETTAA฀PARNODES฀ESIMERKIKSI฀SEURAAVASTI�
export PARNODES=$(( `echo $LOADL_PROCESSOR_LIST | wc -w` -1 ))

3EPELISSË฀SEN฀SIJAAN฀TËTË฀RAJOITUSTA฀EI฀OLE฀JA฀VOIDAAN฀KËYTTËË฀
KAIKKIA฀PROSESSOREITA฀LASKEMISEEN�฀ELI฀ESIMERKIKSI�
฀ export PARNODES=$NSLOTS

%ROJA฀LÚYTYY฀TIETENKIN฀MYÚS฀TEHOKKUUDESSA�฀3EPELIN฀PROSES

SORIT฀OVAT฀NOPEAMPIA฀KUIN฀)"-3#�N�฀3EPELISSË฀ON฀MYÚS฀PAI

KALLISTA฀LEVYË�฀JOKA฀JAETAAN฀KORKEINTAAN฀NELJËN฀TYÚPROSESSIN฀
KESKEN�฀TËTË฀HYÚDYNTËEN฀LEVYTOIMINNOT฀NOPEUTUVAT฀HUOMAT

TAVASTI�฀9HTEYDENPITO฀PROSESSIEN฀VËLILLË฀ON฀PUOLESTAAN฀TEHOK

KAAMPAA฀)"-3#�SSË�฀JOTEN฀JOTKUT฀MODUULIT฀RINNAKKAISTUVAT฀
HIEMAN฀PAREMMIN฀KUIN฀3EPELISSË�

MARIJ-DFT, nopea, mutta...

Multipole Accelerated Resolution of the Identity J (Coulomb)-DFT�฀ELI฀
MARIJ-DFT฀ON฀452"/-/,%N฀VERSIO฀MELKEIN฀LINEAARISESTI฀SYSTEE

MIN฀KOON฀MUKAAN฀SKAALAUTUVASTA฀$&4
IMPLEMENTAATIOSTA�฀
3KAALAUTUVUUS฀ON฀PARHAIMMILLAAN฀.���฀LUOKKAA�฀-!2)*
$&4฀
TOIMII฀2)
$&4�N฀TAVOIN฀VAIN฀PUHTAILLA฀FUNKTIONAALEILLA฀JOT

KA฀EIVËT฀SISËLLË฀(ARTEEn&OCK฀VAIHTOA�฀4ËLLÚIN฀VOIDAAN฀TEHOK

KAASTI฀HYÚDYNTËË฀NK�฀TIHEYSSOVITUSTA�฀2)
APPROKSIMAATIOTA�฀
4ËMË฀TOIMII฀452"/-/,%SSA฀LDA�N฀LISËKSI฀''!
FUNKTIONAALEILLA฀
BLYP, BP86 JA฀PBE�฀SEKË฀UUDELLA฀META
''!�LLA฀TPSS�

-!2)*
$&4�N฀KËYTTÚÚNOTTO฀ON฀HELPPOA�฀4AVALLISEN฀2)
$&4฀
LASKUN฀MËËRITTELEMISEN฀LISËKSI฀ON฀define�N฀VIIMEISESTË฀RUU

DUSTA�฀ELI฀v'%.%2!,฀-%.5v�STA฀VALITTAVA฀OPTIO฀marij.฀4ËLLÚIN฀
DEFINE฀NËYTTËË฀VALIKON�฀JOSTA฀HALUTESSA฀VOI฀SËËTËË฀-!2)*
PA

RAMETREJA�฀/LETUSARVOT฀TOIMIVAT฀YLEENSË฀HYVIN�฀control
TIEDOS

TOON฀ILMESTYY฀AVAINSANA฀$marij�
฀
4AULUKOSSA฀�฀ON฀LUETELTU฀AJOAIKOJA฀ESIMERKKILASKULLE�฀4AULU

KOSTA฀NËHDËËN฀ENSINNËKIN�฀ETTË฀2)
APPROKSIMAATIO฀NOPEUT

TAA฀LASKUJA฀HUOMATTAVASTI�฀3AMA฀LASKU฀KESTËË฀TAVALLISELLA฀$&4�
LLË฀KAHDEKSALLA฀PROSESSORILLA฀YLI฀KAKSI฀KERTAA฀KAUEMMIN฀KUIN฀
2)
$&4฀YHDELLË฀#05�LLA�฀-!2)*
$&4฀NOPEUTTAA฀LASKUA฀VIE

LËKIN฀ENEMMËN฀OLLEN฀YHDELLË฀#05�LLA฀NOIN฀���฀NOPEAMPI฀
KUIN฀2)
$&4�฀

-!2)*
$&4฀SKAALAUTUU฀KUITENKIN฀PROSESSORIEN฀MËËRËËN฀KAT

SOEN฀MELKO฀HUONOSTI�฀2INNAKKAISAJOISSA฀2)
$&4�N฀AJOAIKA฀LË

HENEE฀NOPEASTI฀-!2)*
$&4�N฀AIKAA�฀3EPELILLË฀MOLEMMAT฀OVAT฀
MELKEIN฀YHTË฀NOPEITA฀JO฀�฀#05�LLA�฀)"-3#�LLË฀NOIN฀��฀#05�
LLA�฀-!2)*
$&4฀ON฀KUITENKIN฀AINA฀NOPEAMPI฀KUIN฀PELKKË฀2)

$&4�฀ELI฀MIKËLI฀ERITYISTË฀SYYTË฀EI฀OLE�฀KANNATTAA฀AINA฀KËYTTËË฀
-!2)*
$&4�TË�฀

Turbomole 5.8 ja uudet ominaisuudet
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�4AULUKOSTA฀PUUTTUU฀KAHDEN฀#05�N฀RINNAKKAISAJOT฀)"-3#�
LLE�฀MUISTETAAN฀ETTË฀YKSI฀#05฀MENEE฀hHUKKAANv฀)"-3#�N฀
452"/-/,%LLA�	

Ajotyyppi CPU:t Ajoaika, Sepeli Ajoaika, IBMSC
ei RI:tä 
(dscf)

8 14:13 h 27:42 h

tavallinen 
RI-DFT

1 7:02 h 11:24 h

2 5:58 h -
4 3:40 h 7:35 h
8 2:47 h 4:03 h
16 - 3:12 h

MARIJ-DFT 1 4:31 h 6:48 h
2 3:42 h -
4 2:57 h 5:46 h
8 2:35 h 3:34 h
16 - 3:08 h

฀
Taulukko 1. Ajoaikoja BP86-funktionaalilla: 30 SCF-iteraatio-
ta, 323 atomia ja 1.271 elektronia, SVP kantajoukko (yht. 3.156 
funktiota), UKS, ”ricore” 500 MB. 

3EKË฀2)
$&4฀ETTË฀-!2)*
$&4฀NOPEUTUVAT฀YLEENSË฀HUOMATTA

VASTI฀JOS฀ALGORITMEILLA฀ON฀PALJON฀MUISTIA฀KËYTÚSSËËN�฀-UISTIN฀
MËËRËË฀SËËDELLËËN฀AVAINSANALLA฀$ricore.฀/PTIMAALISEN฀MËË

RËN฀LÚYTËMINEN฀VOI฀OLLA฀HIEMAN฀HANKALAA�฀MUTTA฀���฀-"฀
ON฀HYVË฀KOMPROMISSI฀�฀4ËMË฀ASETETAAN฀control
TIEDOSTOON฀
SEURAAVASTI�
฀ $ricore 700

-UISTIMËËRËN฀LISËËMINEN฀ON฀MYÚS฀HUOMIOITAVA฀JONOJËRJES

TELMËN฀RESURSSIPYYNNÚISSË�฀%SIM�฀TUON฀YLLË฀OLEVAN฀���฀-"�N฀
LISËKSI฀PROSESSIT฀KËYTTËVËT฀MUISTIA฀MYÚS฀MUUHUN�฀MITË฀ISOM

PI฀LASKU�฀SEN฀ENEMMËN฀OHEISMUISTIA฀KULUU�฀�฀'"�N฀VARAUS฀
PROSESSIA฀KOHDEN฀EI฀OLE฀YHTËËN฀LIIOITELTUA�

3EKË฀2)
$&4฀ETTË฀-!2)*
$&4฀
LASKUJA฀VOIDAAN฀EDELLEEN฀NO

PEUTTAA฀KËYTTËMËLLË฀SUPPEAMPAA฀2)
KANTAA฀3#&
ITERAATIOI

DEN฀AJAN�฀4ËMË฀ASETETAAN฀define�STË฀KËSIN฀VALITSEMALLA฀trunc�฀
JOKA฀LISËË฀AVAINSANAN฀$truncated RI�฀4ËTË฀KËYTETTËESSË฀ON฀�KU

TEN฀AINA	฀TARKISTETTAVA฀ETTË฀3#&
LASKU฀ON฀KONVERGOINUT฀OIKE

AAN฀ELEKTRONISEEN฀TILAAN฀ESIM�฀APUOHJELMALLA฀eiger�

Värähtelyspektrejä NumForce:lla
6AIKKA฀-!2)*
$&4฀EI฀SKAALAUDU฀KOVIN฀HYVIN฀#05
MËËRËN฀
SUHTEEN�฀ON฀SEN฀NOPEUDESTA฀KUITENKIN฀HUOMATTAVAA฀ILOA฀TÚIS

SË�฀JOISSA฀ON฀LASKETTAVA฀MONTA฀ERILLISTË฀YKSIPROSESSORILASKUA�฀
6ËRËHTELYSPEKTRIN฀�)2	฀LASKEMINEN฀NUMEERISESTI฀ON฀TYYPPI

ESIMERKKI฀TËSTË�฀5SEIN฀KANNATTAA฀LASKEA฀SPEKTRI฀ANALYYTTI

SESTI�฀452"/-/,%SSA฀OHJELMALLA฀aoforce�฀4ËMË฀EI฀KUITENKAAN฀
AINA฀OLE฀MAHDOLLISTA�฀4ARVITTAVAT฀ANALYYTTISET฀TOISET฀DERIVAA

TAT฀LÚYTYVËT฀AINOASTAAN฀s, p ja d KANTAFUNKTIOILLE�฀AOFORCE฀EI฀
YMMËRRË฀F
FUNKTIOITA�฀3YSTEEMI฀VOI฀MYÚSKIN฀OLLA฀NIIN฀SUURI�฀
ETTEI฀AOFORCE฀PYSTY฀SITË฀KËSITTELEMËËN฀LAINKAAN�฀TAI฀LASKU฀OLI

SI฀EI
RINNAKKAISUUDEN฀VUOKSI฀ËËRIMMËISEN฀HIDAS�฀-YÚSKËËN฀
VIRITTYNEITË฀TILOJA฀EI฀TËLLË฀HETKELLË฀VOIDA฀KËSITELLË฀ANALYYTTI

SESTI�฀4ËLLÚIN฀VIBRAATIOSPEKTRI฀ON฀LASKETTAVA฀NUMEERISESTI�

452"/-/,%SSA฀ NUMEERINEN฀ SPEKTRI฀ LASKETAAN฀NumForce
OH

JELMALLA�฀.UM&ORCE฀VOIDAAN฀AJAA฀RINNAKKAISESTI�฀MIKË฀TAR

KOITTAA�฀ ETTË฀ SE฀ KËYNNISTËË฀ ANNETUN฀ #05
MËËRËN฀ VERRAN฀
YKSI
PROSESSORILASKUJA฀ OPTIMOIDUSTA฀ RAKENTEESTA฀ HIEMAN฀
POIKKEAVILLE฀GEOMETRIOILLE�฀4ËMË฀EI฀OLE฀VARSINAISESTI฀VERSION฀
���฀UUSI฀OMINAISUUS�฀UUTTA฀ON฀ETTË฀SE฀TOIMII�฀3EURAAVA฀KO

MENTO฀KËYNNISTËISI฀LASKUN฀��฀PROSESSORILLA�฀ESIMERKISSË฀2)

APPROKSIMAATIOLLA฀�VAIKKAPA฀-!2)*
$&4฀TAI฀2)
-0�	�
฀ NumForce -ri -np 42 > numforce.out

3KAALAUTUVUUS฀#05
MËËRËN฀SUHTEEN฀ON฀LUONNOLLISESTI฀ERIT

TËIN฀HYVË�

6INKKINË฀KERROTTAKOON�฀ETTË฀NUMEERINEN฀SPEKTRI฀VAATII฀HY

VIN฀KONVERGOITUNEEN฀ENERGIAN฀3#&
LASKUILLE�฀.UM&ORCE฀ASET

TAA฀AUTOMAATTISESTI฀$scfconv
PARAMETRIN฀ARVOKSI฀VËHINTËËN฀��฀
MUTTA฀SITËKIN฀TIUKEMPI฀KONVERGENSSIKRITEERI฀VAIKUTTAA฀VIELË฀
AIKA฀PALJON฀TARKKUUTEEN�฀KANNATTAA฀KËYTTËË�
 $scfconv 8

Rinnakkainen RI-CC2 ja optiset spektrit
4AVALLINEN฀MENETELMË฀VIRITTYNEIDEN฀TILOJEN฀OMINAISUUKSIEN฀
LASKEMISEEN฀ON฀AIKARIIPPUVAINEN฀4$$&4�฀5SEIN฀4$$&4฀AN

TAA฀HALVALLA฀HYVËË�฀SEN฀MYÚTË฀OPTISTEN฀SPEKTRIEN฀�56�6)3	฀
LASKEMINEN฀ON฀TULLUT฀MAHDOLLISEKSI฀JOPA฀SUURILLE฀BIOMOLE

KYYLEILLE�฀4$$&4฀EI฀KUITENKAAN฀OLE฀ONGELMATON฀MENETELMË�฀
.YKYISTEN฀FUNKTIONAALIEN฀PUUTTEISTA฀JOHTUEN฀ANIONEITA฀TAI฀
EKSITAATIOITA�฀JOTKA฀JOHTAVAT฀ELEKTRONITIHEYDEN฀HUOMATTAVAAN฀
SIIRTYMISEEN฀MOLEKYYLISSË฀EI฀VOIDA฀KUVATA฀4$$&4�LLË�

+UN฀4$$&4฀EI฀TOIMI฀VOIDAAN฀KËYTTËË฀ERILAISIA฀KORRELOITUJA฀
AALTOFUNKTIOMENETELMIË�฀.ËMË฀OVAT฀YLEENSË฀HYVIN฀RASKAI

TA�฀2)
APPROKSIMAATIOITA฀VOIDAAN฀KUITENKIN฀HÚDYNTËË฀TEHOK

KAASTI฀MYÚS฀TËSSË�฀!B฀INITIO
MENETELMIEN฀KIRJOSTA฀##��STA฀
�APPROKSIMAATIO฀##3$฀#OUPLED฀#LUSTER฀3INGLES฀AND฀$OUBLES

MENETELMËSTË	฀ON฀2)�N฀KAUTTA฀TULLUT฀VARTEENOTETTAVA฀VAIH

TOEHTO฀4$$&4�LLE�฀2INNAKKAISTETTUNA฀SE฀ON฀NYT฀ENTISTËKIN฀
VARTEENOTETTAVAMPI�฀4ËLLË฀HETKELLË฀RINNAKKAISESTI฀VOI฀LASKEA฀
PERUSTILAN฀ENERGIAN฀JA฀MIELENKIINTOISEMPANA฀ELEKTRONISEN฀
VIRITYSSPEKTRIN�฀##��LLA฀ON฀ESIMERKIKSI฀TUTKITTU฀LEHTIVIHRE

ËN฀VALOABSORPTIOTA�฀MIKË฀ON฀TYYPILLINEN฀4$$&4�N฀KOMPAS

TUSKIVI�฀

2)
##�฀SKAALAUTUU฀ERITTËIN฀HYVIN฀PROSESSORIEN฀MËËRËN฀SUH

TEEN�฀%SIMERKKINË฀ERËËN฀PIIVEDYN฀SPEKTRIN฀REFERENSSILASKU฀
HYVIN฀SUURELLA฀KANTAJOUKOLLA�฀AJOAIKOJA฀TAULUKOSSA฀��฀3KAALA

UTUMINEN฀ON฀HETKITTËIN฀JOPA฀SUPERLINEAARISTA�฀KAKSINKERTAI

SELLA฀PROSESSORIMËËRËLLË฀AJO฀JOSKUS฀KESTËË฀ALLE฀PUOLET฀AJASTA�

CPU-määrä ajoaika

2 220:51 h
4 133:14 h
8   60:54 h
12   44:13 h
16   35:49 h
32   24:49 h

Taulukko 2. Sepelin ajoaikoja Si6H14 -molekyylin spektrilas-
kusta. RHF, aug-cc-pV(Q+d)Z kantajoukko piille, aug-cc-pVQZ 
vedylle, yhteensä 1.178 funktiota. Symmetria C2h; jokaiselle 
neljälle symmetriaryhmälle laskettiin alimmat 8 siirtymää, 
yhteensä 32. Kaikki elektronit korreloituja�
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(5/-�฀)"-3#�LLË฀EI฀KANNATA฀LASKEA฀2)
##��STA�฀,ASKUT฀OVAT฀
HYVIN฀LEVYINTENSIIVISIË�฀KIRJOITTAEN฀JA฀LUKIEN฀USEITA฀GIGATA

VUJA฀TIEDOSTOJA฀PROSESSIA฀KOHDEN�฀)"-3#�LLË฀YLLËOLEVA฀AJO฀EI฀
EHTINYT฀VALMISTUA฀ENNEN฀KUIN฀JONON฀MËËRËAIKA฀UMPEUTUI�฀
4ARKASTELU฀฀YHDESTË฀LASKUN฀ENSIMMËISISTË฀ASKELISTA฀�OSA฀##3

ALUSTUSOPTIMOINNISTA	฀ON฀KUVAAVAA�฀+AHDEKSALLA฀PROSESSO

RILLA฀)"-3#฀ON฀JO฀���฀KERTAA฀HITAAMPI฀KUIN฀3EPELI�฀4ILANNE฀
PAHENEE฀ENTISESTËËN฀PROSESSORIMËËRËN฀NOSTOLLA฀���STA�฀+AK

SINKERTAISELLA฀#05
MËËRËLLË฀AJOAIKA฀KASVAA฀YLI฀KAKSINKERTAI

SEKSI฀)"-3#�N฀LEVYJËRJESTELMËN฀TUKKEUTUESSA฀TËYSIN�

Kuva 1. RI-DFT, MARIJ-DFT ja RI-CC2 -skaalautuvuus sepe-
lillä. Perusyksikkönä on käytetty kahden prosessorin rin-
nakkaisajoa�

,EVYINTENSIIVISYYDEN฀TAKIA฀MYÚS฀3EPELILLË฀ON฀PAKKO฀KËYTTËË฀
PAIKALLISTA฀LEVYTILAA฀VËLIAIKAISTIEDOSTOILLE�฀4ËMË฀ON฀ERIKSEEN฀
MËËRITELTËVË�฀JOKO฀define�N฀KAUTTA฀TAI฀SITTEN฀SUORAAN฀EDITOI

MALLA฀ control
TIEDOSTOA�฀ +UMMIN฀PËIN฀ TAHANSA�฀ SEURAAVAT฀
AVAINSANAT฀ON฀LÚYDYTTËVË฀CONTROLISTA฀�POLKU฀SOPIVASTI฀MUU

TETTUNA	�
฀ $TMPDIR /tmp/erkkiesimerkki/ricc2-tiedostoja
 $SHAREDTMPDIR

4ËTË฀KIRJOITTAESSA฀MANUAALISSA฀ON฀VIRHEELLISESTI฀LUETELTU฀YLLË฀
OLEVAT฀AVAINSANAT฀PIENILLË฀KIRJAIMILLA�

2)
##�฀TARVITSEE฀JA฀OSAA฀HYÚDYNTËË฀RUNSAASTI฀2!-
MUISTIA�฀
AIVAN฀KUTEN฀MUUTKIN฀2)
LASKUT�฀%SIMERKKILASKUSSA฀OLI฀VARATTU฀
�'"�TË฀MUISTIA฀ITSE฀2)
OSALLE฀MËËRITTËMËLLË฀AVAINSANA�
฀ $maxcor 2048

%NEMPËË฀EI฀OIKEIN฀OLE฀MAHDOLLISTA฀VARATA฀NYKYISILLË฀ALUSTOIL

LA�

(YVISTË฀PUOLISTAAN฀HUOLIMATTA�฀##�฀EI฀KËSITTELE฀ELEKTRONIKOR

RELAATIOTA฀KOVINKAAN฀KATTAVASTI�฀3E฀ON฀RIITTËMËTÚN฀ERITYISES

TI฀MULTIKONFIGURAATIOMOLEKYYLEILLE฀JA฀VIRITYKSILLE�฀JOTKA฀EIVËT฀
OLE฀ YKSÚISEKSITAATION฀ HALLINNOIMIA฀ ฀ 4ËMËNTAPAISTEN฀ KOR

KEAMMAN฀TASON฀AB฀INITIO
MENETELMIË฀฀VAATIVIEN฀ONGELMIEN฀
RATKOMISEEN฀#3#�LLE฀ËSKETTËIN฀ASENNETTU฀MOLPRO
OHJELMISTO฀
PUOLESTAAN฀ON฀OMIAAN�฀

MP2-energioita rinnakkaisesti ricc2-ohjelmalla

-YÚS฀-0��฀TOISEN฀ASTEEN฀-�LLERn0LESSET฀HËIRIÚTEORIA�฀ON฀RIN

NAKKAISTETTU฀4-฀����SSA�฀-0�฀ON฀MM�฀HALVIN฀KVANTTIKEMIAL

LINEN฀MENETELMË�฀JOKA฀OSAA฀HUOMIOIDA฀DISPERSIO
฀ELI฀VAN฀DER฀
7AALSIN฀
VOIMIA�฀JOHON฀ESIM�฀NYKY
$&4฀EI฀PYSTY�

2)
-0�฀ ON฀ RINNAKKAISTETTU�฀ HIEMAN฀ HARHAANJOHTAVASTI�฀
ricc2
MODUULISSA�฀EI฀rimp2
MODUULISSA฀�RICC�฀OSAA฀MYÚS฀LAS

KEA฀ESIM�฀##3฀JA฀#)3
TASOLLA	�฀,ASKENTATASO฀VOIDAAN฀VALITA฀
DEFINEN฀UUDESTA฀CC�
MENUSTA฀KËSIN฀TAI฀EDITOIMALLA฀�RICC�

RYHMËË฀CONTROLISSA�฀-0�
TASO฀VALITAAN฀LISËËMËLLË฀RYHMËËN฀
MP��฀ELI฀LYHIMMILLËËN�
฀ $ricc2
  mp2

-IKËLI฀HALUTAAN฀TIETËË฀AINOASTAAN฀-0�
ENERGIA฀EIKË฀ESIM�฀
ERILAISTEN฀DIAGNOSTIIKKAPARAMETRIEN฀ARVOJA�฀VOIDAAN฀-0�

LASKUA฀NOPEUTTAA฀JOPA฀���฀NËIN�
฀ $ricc2
  mp2 energy only

-0�
LASKU฀ SKAALAUTUU฀ HYVIN฀ #05
MËËRËN฀ SUHTEEN�฀ 3EKË฀
-0�
LASKUUN฀ETTË฀SITË฀PAKOLLISENA฀EDELTËVËËN฀(ARTREEn&OCK฀
dscf
LASKUUN฀VOI฀HYVIN฀KËYTTËË฀AINAKIN฀��฀PROSESSORIA�฀.ËISTË฀
(ARTREEn&OCK฀
OSA฀ON฀AIKAA฀VIEVIN฀ASKEL�฀TYYPILLISESTI฀KESTËEN฀
YLI฀VIISI฀KERTAA฀KAUEMMIN฀KUIN฀-0�
ENERGIAN฀LASKEMINEN�฀
-0�฀VAATII฀TOSIN฀SUUREMMAN฀KANTAJOUKON฀KUIN฀NORMAALI฀
(&
LASKU�฀+AKSOISPOLARISOITU฀triple-zeta฀
KANTA฀KUTEN฀4:600฀
TAI฀CC
P64:฀TARJOAA฀HYVËN฀HINTA�LAATU
SUHTEEN�

2INNAKKAISET฀-0�
LASKUT฀KËYTTËVËT฀LEVYË฀JA฀TILAPËISTIEDOSTOJA฀
VASTAAVALLA฀TAVALLA฀KUIN฀##�
LASKUT�฀EIVËT฀TOSIN฀YHTË฀PALJOA�฀
+TS�฀EDELLINEN฀KAPPALE�

Pseudopotentiaalit g-projektioilla

4ËTË฀ON฀ TIETYISSË฀PIIREISSË฀ODOTETTU฀KAUAN�฀ TEHOKASTA฀452

"/-/,%A฀EI฀OLE฀OPTIMAALISESTI฀VOITU฀KËYTTËË฀YHDISTEILLE฀JOTKA฀
SISËLTËVËT฀RASKAITA฀ALKUAINEITA�฀KUTEN฀LANTANIDEJA�฀3YYNË฀ON฀
OLLUT฀%#0
PSEUDOPOTENTIAALIEN฀ RAJOITTUMINEN฀ F
PROJEKTIOI

HIN�฀JOKA฀EI฀AINA฀RIITË�฀.YT฀G
PROJEKTIOT฀OVAT฀VIHDOIN฀KËYTET

TËVISSË�฀(OMMA฀EI฀KUITENKAAN฀OLE฀IHAN฀YHTË฀SUORAVIIVAISTA฀
KUIN฀YKSINKERTAISEMMILLE฀PSEUDOPOTENTIAALEILLE�฀%NSIMMËI

NEN฀NIKSI฀JOKA฀PITËË฀TIETËË฀ON฀ERËËN฀AVAINSANAN฀LISËËMINEN฀
control
TIEDOSTOON�
฀ $newecp

)LMAN฀ TUOTA฀ 452"/-/,%฀ KËYTTËË฀ VANHAA฀ %#0
KOODIA�฀ JOKA฀
TUOTTAA฀VIRHEILMOITUKSEN฀LIIAN฀EDISTYNEIDEN฀PSEUDOJEN฀OSAL

TA�฀+ËYTTÚÚN฀LIITTYY฀MUUTAKIN฀ELËMËË฀HANKALOITTAVAA�฀3UU

RIMPANA฀EPËMUKAVUUTENA฀VOIDAAN฀PITËË฀%XTENDED฀(àCKELIIN฀
PERUSTUVAN฀ORBITAALIMIEHITYKSEN฀ALKUARVAUKSEN฀PARAMETRI

EN฀PUUTTUMINEN�฀ERI฀ORBITAALISYMMETRIOIDEN฀MIEHITYKSET฀ON฀
KEKSITTËVË฀ITSE฀�ELI฀KOKEILTAVA฀TAI฀MUUTOIN฀HANKITTAVA	�฀

452"/-/,%N฀STANDARDIKIRJASTOSTA฀EI฀MYÚSKËËN฀VIELË฀LÚYDY฀KO

VIN฀MONTAA฀G
PROJEKTIOIN฀VARUSTETTUA฀KANTAJOUKKOA�฀.ËITË฀
ON฀KUITENKIN฀HELPPO฀ LISËTË฀ ITSE�฀KANTAJOUKKOJA฀ LÚYTËË฀ESI

MERKIKSI฀0ACIFIC฀.ORTHWEST฀,ABORATORYN฀YLLËPITËMËN฀'AUS
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SIAN฀"ASIS฀3ET฀/RDER฀&ORM�IN฀KAUTTA฀�JOKA฀JOPA฀OSAA฀TULOSTAA฀
KANTAJOUKOT฀452"/-/,%
FORMAATISSA	�฀#3#�LLE฀ON฀VALMIIKSI฀
ASENNETTU฀#AON฀JA฀$OLGIN฀VUODEN฀����฀%#0�T฀LANTANIDEILLE�฀
3EKË฀KANTAJOUKKO฀ETTË฀ITSE฀%#0฀LÚYTYVËT฀KIRJASTOSTA฀NIMELLË฀
ecp-28-mwb-2001�

Yhteenvetona

s฀3EPELI฀ON฀USEIMMISSA฀TAPAUKSISSA฀SOVELIAAMPI฀ALUSTA฀4-

LASKUILLE฀KUIN฀)"-3#�
s฀*OS฀VOIT฀KËYTTËË฀2)
$&4�TË�฀KËYTË฀SAMALLA฀-!2)*
$&4�TË�
s฀+ANNATTAA฀HYÚDYNTËË฀.UM&ORCE�N฀LËHES฀OPTIMAALISTA฀
RINNAKKAISTUMISTA�
s฀##�฀VOI฀OLLA฀ETSIMËSI฀VAIHTOEHTO฀4$$&4�LLE฀OPTISTEN฀SPEKT

RIEN฀TUTKIMISESSA�
s฀-0�
ENERGIAT฀SAA฀NYT฀MELKEIN฀(&
LASKUN฀KAUPANPËËLLISI

NË�
s฀0SEUDOPOTENTIAALIEN฀G
PROJEKTIOT฀TOIMIVAT�

WWW-linkkejä

s฀ #3#�N฀ 452"/-/,%
SIVUSTO�฀ http://www.csc.f i/chem/
progs/turbomole.phtml.en
s฀452"/-/,%N฀UUDET฀KOTISIVUT�฀http://www.cosmologic.de/
turbomole.htmL
s฀'AUSSIAN฀"ASIS฀ 3ET฀/RDER฀&ORM�฀http://www.emsl.pnl.
gov/forms/basisform.html
s฀#3#�N฀-/,02/
SIVUSTO�฀http://www.csc.f i/chem/progs/
molpro.phtml.en

Lisätietoja

452"/-/,%A฀KOSKEVIA฀KYSYMYKSIË฀SEKË฀PALAUTETTA฀VOI฀OSOITTAA฀
ALLEKIRJOITTANEELLE฀ OSOITTEELLA฀MIKAEL�JOHANSSON CSC�FI�฀ TAI฀
PUHELIMITSE฀NUMEROON฀��
���฀�����฀

฀

Kimmo Mattila
Kimmo.Mattila@csc.fi

%I
KOODAAVAN฀2.!�N฀TUTKIMUS฀ON฀SEKË฀KOKEELLISESSA฀BIOLOGI

ASSA฀ETTË฀BIOINFORMATIIKASSA฀EDENNYT฀VIIME฀VUOSINA฀NOPEASTI�฀
%I
KOODAAVAN฀2.!�N฀GEENEJË฀ELI฀SELLAISIA�฀JOIDEN฀LOPPUTUOTE฀
EI฀OLE฀PROTEIINI฀VAAN฀TOIMINNALLINEN฀2.!
MOLEKYYLI�฀TUN

NETAAN฀NYKYËËN฀KAIKISTA฀ELIÚRYHMISTË�฀%SIMERKKI฀EI
KOODAA

VASTA฀2.!�STA฀ON฀RIBOSOMAALINEN
2.!�฀5USIA฀2.!
GEENEJË฀
TUNNISTETAAN฀JATKUVASTI฀JA฀SAMALLA฀ON฀SYNTYNYT฀TARVE฀KOOTA฀JA฀
KËSITELLË฀EI
KOODAAVAA฀2.!
DATAA฀BIOINFORMATIIKAN฀KEINOIN�฀
ESIMERKIKSI฀฀GENOMEJA฀ANNOTOITAESSA�

0ROTEIINIEN฀ TAPAAN฀ EI
KOODAAVAN฀ 2.!�N฀ ETSINNËSSË฀ JA฀
ANALYSOINNISSA฀ VOIDAAN฀ KËYTTËË฀ HYVËKSI฀ TOIMINNALTAAN฀
SAMANKALTAISTEN฀SEKVENSSIEN฀KONSERVOITUNEISUUTTA�฀-YÚS฀EI

KOODAAVALLE฀2.!�LLE฀TUNNETAAN฀SAMANKALTAISTEN฀SEKVENSSIEN฀
MUODOSTAMIA฀PERHEITË�฀JOITA฀VOIDAAN฀KUVATA฀฀PROTEIINEILLE฀
KËYTETTËVIË฀ (--
PROFIILEJA฀ MUISTUTTAVILLA฀ MENETELMILLË�฀
4OISIN฀KUIN฀PROTEIINIEN฀KOHDALLA฀EI
KOODAAVIEN฀2.!
SEK

VENSSIEN฀ANALYSOINNISSA฀SEKUNDËËRIRAKENTEET฀OVAT฀฀KESKEISES

SË฀ASEMASSA�฀JOTEN฀PROFIILEISSA฀KËYTETËËN฀MENETELMIË�฀JOISSA฀
HUOMIOIDAAN฀SEKË฀SEKVENSSIN฀ETTË฀SEKUNDËËRIRAKENTEEN฀KON

SERVOITUNEISUUS�

9LEISIMPIË฀2.!
SEKUNDËËRIRAKENNEPROFIILIEN฀ESITTËMISEEN฀
KËYTETTYJË฀MENETELMË฀ OVAT฀ KOVARIANSSIMALLIT฀ �COVARIANCE฀
MODELS	�฀JOTKA฀PERUSTUVAT฀STOKASTISIIN฀KONTEKSTITTÚMIIN฀KIE

LIOPPEIHIN�฀+OVARIANSSIMALLIEN฀KËYTÚLLË฀ON฀KUITENKIN฀RAJOIT

TEITA�฀.E฀EIVËT฀PYSTY฀KËSITTELEMËËN฀SEKUNDËËRIRAKENTEESSA฀
MAHDOLLISESTI฀OLEVIA฀PSEUDOSILMUKOITA฀�PSEUDOKNOT	�฀4ËMËN฀
PUUTTEEN฀KËYTËNNÚN฀MERKITYSTË฀EI฀VIELË฀TUNNETA฀KOVIN฀HY

VIN�฀MUTTA฀SEN฀OLETETAAN฀VAIKUTTAVAN฀VAIN฀HARVOISSA฀TAPAUK

SISSA�฀4OINEN฀ONGELMA฀ON฀KUITENKIN฀HYVIN฀KONKREETTINEN�฀
KOVARIANSSIMALLIT฀OVAT฀LASKENNALLISESTI฀HYVIN฀RASKAITA�

Infernal-ohjelmisto

)NFERNAL
OHJELMISTO฀;�=฀TARJOAA฀TYÚKALUJA฀KOVARIANSSIMALLEI

HIN฀PERUSTUVIEN฀2.!
SEKUNDËËRIRAKENNEPROFIILIEN฀LUOMI

SEEN฀ JA฀NIILLË฀ TEHTËVËËN฀SEKVENSSIANALYYSIIN�฀/HJELMA฀ON฀
KEHITETTY฀3EAN฀%DDYN฀LABORATORIOSSA฀�7ASHINGTON฀5NIVERSI

TY฀IN฀3T�฀,OUIS	฀ELI฀SIIS฀SAMASSA฀RYHMËSSË�฀JOSTA฀(--%2
OH

JELMISTO฀ON฀PERËISIN�฀)NFERNAL
OHJELMISTO฀SISËLTËË฀TYÚKALUJA�฀
JOILLA฀VOIDAAN฀LUODA฀UUSIA฀2.!
PROFIILEJA�฀RINNASTAA฀SEKVENS

SEJË฀2.!
PROFIILIIN฀TAI฀฀ETSIË฀SEKVENSSISTË฀TAI฀SEKVENSSITIETO

KANNASTA฀ANNETTUA฀2.!
PROFIILIA฀VASTAAVIA฀KOHTIA�฀2.!�N฀
SEKUNDËËRIRAKENTEEN฀ENNUSTUSTYÚKALUJA฀)NFERNAL
OHJELMIS

TO฀EI฀SISËLLË�฀#3#�LLË฀ON฀TËTË฀VARTEN฀KËYTETTËVISSË฀-FOLD
฀JA฀
6IENNA
OHJELMISTOT�

)NFERNAL
OHJELMISTOA฀KEHITETËËN฀JATKUVASTI฀JA฀KEHITTËJËNSË฀
MUKAAN฀SE฀ON฀VIELË฀HYVIN฀KESKENERËINEN�
%SIMERKIKSI฀TIETOKANTAHAUISSA฀KËYTETTËVËËN฀CMSEARCH
OHJEL

MAAN฀EI฀OLE฀VIELË฀LUOTU฀MENETELMIË�฀JOILLA฀VOITAISIIN฀LASKEA฀฀
",!34
฀JA฀(--%2
OHJELMISTOJEN฀TAPAAN฀OSUMAN฀TILASTOLLIS

TA฀MERKITYSTË฀KUVAAVA฀%
ARVO�฀3IITË฀HUOLIMATTA฀OHJELMISTOA฀
KËYTETËËN฀JO฀NYT฀LAAJALTI�

Rfam-tietokanta

3IINË฀MISSË฀)NFERNAL฀ON฀ANALOGINEN฀(--%2
OHJELMISTOLLE�฀
2FAM
TIETOKANTA฀;�=฀ON฀2.!
MAAILMAN฀VASTINE฀0FAM
PROTEII

NIPERHETIETOKANNALLE�฀3ANGER
INSTITUUTISSA฀YLLËPIDETTY฀2FAM

TIETOKANTA฀SISËLTËË฀HUOLELLISESTI฀ANALYSOITUJA฀EI
KOODAAVAN฀

Ei-koodaavien RNA-sekvenssien tunnistaminen Rfam-
tietokannan avulla


